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d(γi， t) = m(t) (1) 
我々は水分子が複数個入りうる大きさの格子を用いたのでこれを拡張して以下のように
定義した。














今回はテストケースとして 15残基のポリアラニン(原子数 162，分子量 1139)を採用
した。このポリアラニンは αヘリックス、ランダムコイルの 2状態が見られ、タンパク
質のフォールディングのフ。ロトタイプと考えることができる [3]0このポリアラニンと水
分子 6274個に 1辺 Lbox= 55Aの立方体の周期境界条件を適用した。ポリアラニンの力
場は AMBERparm03ラ水の力場は TIP3Pを用いた。温度は300K，シミュレーション時

































はポリアラニンからの距離が rpω で、あった水分子のサブトラジェクトリの数、 rkは k番





















Rotational relaxation 01 individual water 
tau =l ps園田園
tau = 4ps """n"・
tau = 16ps・1111・. 




・立方格子の大きさ Lcube: 3.6A( = Lbox/16) 
・時間平均幅ムt: 3ps 
・空間平均の半径 R:7A 











一IR，j ，j+3 ・ DR，~t(ri ぅ t) I r(R71十3ぅrj，t) = I i・-n， . .H ¥ - " ~ / I exp(一αrpw)，
JJ J llRM+3||DRAt(rゎt)IJ
dR.;u1 
Rj，j+3 = Rj -Rj+3， Rj，j+3二一--JUTニdt 
(6) 
(7) 
ここでRiは t番目の Cα の位置ベクトル、 DR，/::，.t(ri， t)は双極子場ベクトル、 αはポ
リアラニン近傍の双極子場のみに注目するための dumping因子 (20-1)1-1)、rplVは双
極子場と J'"'"'j+3番目までの Cα の重心からの距離である。
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